
Kvantové �ešení lineárního harmonického oscilátoru

Jsou znázorn�ny: 

¾ Ekvidistantní hladiny energie   

oscilátoru

¾ Pr$b�h potenciální energie

¾ Hustoty pravd�podobnosti pro 

jednotlivé kvantové stavy

¾ Oblasti s nenulovou hustotou 

pravd�podobnosti, které jsou pro 

þástici v klasickém popisu 

zakázané, s rostoucím kvantovým 

þíslem se tyto oblasti zmenšují

Schrödingerova rovnice �ešení: 

Hladiny energie:



Spektrum atomu vodíku
Niels Bohr



Kvantové �ešení atomu vodíku (1)

Laplace$v operátor vyjád�íme ve 
sférických sou�adnicích:

�ešení SCHR hledáme ve tvaru souþinu t�í monozávislých funkcí

Sférické sou�adnice



Kvantové �ešení atomu vodíku (2)

Schrödingerova rovnice

Po dosazení p�edpokladu o �ešení a úpravách dostaneme:

Tuto rovnici m$žeme pomocí kvantových þísel n, �, m� separovat na soustavu t�í
diferenciálních rovnic, každá rovnice je o jedné prom�nné. 



Kvantové �ešení atomu vodíku (3)

Vlnové funkce získané �ešením 
Schrödingerovy rovnice

Pr$b�h radiální þásti R
nl

(r) �ešení SCHR



Kvantové �ešení atomu vodíku (3)
Radiální hustota pravd�podobnosti

Pravd�podobnost dP výskytu elektronu v kulové

slupce o polom�ru r a tlouš"ce dr



Kvantové �ešení atomu vodíku (4)
Hustota pravd�podobnosti vyjád�ená z úhlové þásti �ešení SCHR je nezávislá na úhlu 3, 

tj. rotaþn� symetrická kolem osy z



Kvantové �ešení atomu vodíku (5)
Prostorové kvantování

Velikost orbitálního momentu hybnosti elektronu

Možné z-ové složky orbitálního momentu hybnosti elektronu



Zeeman$v jev (1)

http://www.aldebaran.cz/famous/people/Zeeman_Pieter.html

Rozšt�pení spektrálních þar v magnetickém poli

Prostorové kvantování magnetického momentu

Št�pení hladin energií

Zm�na frekvence vyzá�ené energie   

v magnetickém poli v naznaþeném 

p�echodu 



Zeeman$v jev (2)
Spin elektronu

Prostorové kvantování spinového momentu 

hybnosti S

Rozšt�pení hladin energie 

v magnetickém poli



Víceelektronové atomy

Aproximace centrálního pole (orbitální aproximace) – vyšet�ujeme stav elektronu 

v centrálním poli tvo�eném jádrem a ostatními elektrony, neuvažuje se vzájemná

interakce elektron$

Výsledná vlnová funkce je dána souþinem vlnových funkcí pro stavy jednotlivých 

elektron$ v centrálním poli

P�i �ešení stav$ jednotlivých elektron$ uvažujeme elektrický potenciál modifikovaný 

náboji zbývajících elektron$ (stín�ní). Energie elektronu proto závisí na hloubce 

penetrace elektronu do vnit�ních slupek. Pro danou hodnotu hlavního kvantového þísla 

je hloubka penetrace závislá i na vedlejším kvantovém þísle, proto je energie elektronu 

r$zná pro stavy s, p ,d atd. Degenerace hladin energií v � je tím odstran�na

Obsazování elektronového obalu se �ídí výstavbovým principem, Pauliho principem 

a Hundovým pravidlem

Výstavbový princip – postupné obsazování hladin od nejnižší energie k vyšším

Pauliho princip – v elektronovém obalu se nesmí vyskytovat dva a více elektron$, 

jejichž stav by byl popsán stejnou þtve�icí kvantových þísel

Hundovo pravidlo – urþuje konfiguraci elektron$ v rámci podslupky, konfigurace s 

maximálním poþtem nespárovaných elektron$



Spektra víceelektronových atom$ (1)

Celkový orbitální moment hybnosti elektron$
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Jeho velikost je kvantována v závislosti na kvantovém þísle L

!)1( � LLLL

Kvantové þíslo L má nap�. pro dva elektrony hodnoty

212121 ,...1, """""" ���� L

Celkový spinový moment hybnosti elektron$

¦ 
k

kL LL
&&

Jeho velikost je kvantována v závislosti na kvantovém þísle L

212121 ,...1, ssssssS ���� 
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Kvantové þíslo S má nap�. pro dva elektrony hodnoty



Spektra víceelektronových atom$ (2)
• Stav elektronového obalu s urþitou hodnotou kvantových þísel L a S se oznaþuje jako 

term

• Je-li interakce mezi spinovým momentem a orbitálním momentem hybnosti pro 

jednotlivý elektron mnohem menší než interakce mezi elektrony navzájem, používá se 

p�i popisu víceelektronového atomu metody slabé vazby LS

• K oznaþení term$ se používá symboliky: 

LS 12 �

Místo hodnoty kvantového þísla L se použije podobné znaþení písmeny jako u 

vedlejšího kvantového þísla � u atomu vodíku. Písmena se píšou velká, nap�. S pro 

L=0, P pro L=1 apod.

Exponent v symbolickém zápisu 2S+1 se oznaþuje jako multiplicita termu, 
hovo�íme o singletech, dubletech, tripletech 

Hladina daného termu je (2L+1)(2S+1) krát degenerovaná

• V p�ípad� zapoþetí spin-orbitální interakce se zavádí celkový moment hybnosti
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Spektra víceelektronových atom$ (3)
Jeho velikost je kvantována v závislosti na kvantovém þísle J
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SLSLSLJ ���� ,...1,

Kvantové þíslo J má hodnoty

P�íslušné termy vyjad�ujeme symbolikou

J
S L12 �

Každá hladina energie odpovídající danému termu se po zapoþtení spin- orbitální

interakce je (2J+1) krát degenerovaná

Vn�jší magnetické pole zp$sobí sejmutí degenerace v J , podle Zeemanova jevu dojde k 

rozšt�pení term$ na (2J+1) hladin.



Spektra víceelektronových atom$ (4)

http://encyklopedie.rehanek.net/am/am_3_3.htm


